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1. 
CHAPITRE I INTRODUCTION. 
Beaucoup d'études en chimie nécessitent comme données de base 
les coordonnées cartésiennes de molécules. Tel est le cas pour les études 
conformationnelles, la simulation de spectres NMR, le calcul des propriétés 
électroniques des molécules, .•. 
Ces données sont introduites dans des programmes orientés 
calculs qui prennent plusieurs dizaines de minutes CPU et plus. Or l'étape de 
génération des coordonnées moléculaires est souvent une source de problèmes. 
Les erreurs peuvent être coûteuses, surtout dans le cas de grandes molécules 
car ces erreurs ne seront décelées qu'à la fin de leur traitement sur ordinateur. 
Il est donc essentiel de créer un système général de contrôle des 
coordonnées. L'objet du mémoire est de construire un interface entre un utili-
sateur qui veut vérifier la cohérence chimique des coordonnées cartésiennes 
d'une molécule et un système informatique qui comprend un écran graphique. 
Cet interface devra présenter certaines qualités telles que : 
- simplicité : un minimum de données devront être introduites; 
facilité de communication entre l'application et l'utilisateur; 
- clarté des commentaires et des "menus" présentés à l'écran; 
- précision les résultats doivent être aussi précis que possible; 
- souplesse facilement modifié et étendu; 
visualisation claire et explicite de la molécule à l'écran graphique 
sans toutefois surcharger l'écran. 
CHAPITRE II CONFIGURATION DU SYSTEME. 
L'équipement comprend 
- un ordinateur PDP 11/45 possédant un processeur et une mémoire de 
64 K mots (K 1024) 
trois unit és à disques 
- deux armoires à bande magnétique 
- un lecteur de cartes 
- une imprimante 
- trois terminaux conversationnels 
- un traceur de courbe Benson 
- un display interactif GT 42 
2. 
Le système d'exploitation est la version RSX-llM qui est un 
système en temps réel. 
Le compilateur est un compilateur fortran. 
3. 
CHAPITRE III STRUCTURE GENERALE DE L'INTERFACE. 
Cet interface particulier doit donc mettre à la disposition 
des utilisateurs plusieurs modules : un module de génération de coordonnées 
cartésiennes, des modules d'entrées et de sorties, des modules de rotation 
et de translation de la molécule, des modules de contrôle des coordonnées, 
des angles, des angles dièdres et des distances d'un point à un plan, des mo-
dules de visualisation de la molécule sur écran graphique, ... Tous ces modu-
les pouvant être appelés à tout moment sur décision de l ' utilisateur. 
III. I. Point de vue logique: 
Nous décomposons ce problème en sous-problèmes de la manière 
suivante 
nous créons un module principal qui a pour fonction: 
- de présenter sur l'écran un "menu" qui expose les principaux modules 
dont dis pose l'utilisateur pour résoudre son problème. 
- d'enregistrer la décision de l'utilisateur. 
- d'appel e r le module correspondant à la demande. 
Un module appelé peut à son tour offrir de nouvelles op tions plus détaillées 
et appeler d'autres modules. Nous retrouvons la structure arborescente 
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Il faut maintenant définir les actions effectuées par chacune des feuilles 
de l'arbre. 
Notons que l'initiative est entièrement laissée à l'utilisateur qui peut à 
tout moment appeler n'importe quel module directement descendant ou ascen-
dant. Cette structure permet d'ajouter ou de retirer aisément des modules. 
III. 2. Point de vue implémentation 
Plusieurs modules ayant des caractéristiques voisines sont 
rassemblés dans une seule sous-routine. Par exemple : 
.- - - - - - - - - - - - - - - -, 
1 1 
Module de 
rotation de toute 
la molécule 
Module principal i---~Module de rotation 
1 1 
L- -





1...---- ------- ------- - --- ------ ----- - ---
Sous-routine "Rotat" 
Chaque fois qu'un module modifie les coordonnées cartésien es ou le nombre 
d'atomes dans la molécule, l'image à l'écran est remise à jour. Ceci implique 
des appels à des modules de visualisation et de calcul de coordonnées carté-
siennes qui sont transparents à l'utilisateur. 
La structure physique de l'interface est donnée par le graphe ci-dessous où 
les sommets représentent les sous-routines et les arêtes les appels entre 
sous-routines. Les arêtes non orientées sont transparentes à l'utilisateur. 
Toutes les données importantes telles que les coordonnées de 
la molécule, la matrice des liaisons, les longueurs de liaisons, les angles 
entre liaisons, les angles dièdres , l'échelle de l'écran, ... sont regroupés 






















































- "Data Input" 
- "Data Output" 
"Data Screen" 
- "Draw Molecule" 
- "Screen Molecule" 
- "Screen Atoms" 





Détection du choix de l'utilisateur 
l 
GO TO (1, 2, ... , 14)--~ 
"Rallumer" le menu 
7. 
8. 
CHAPITRE IV CALCUL DES COORDONNEES CARTESIENNES D'UNE MOLECULE. 
IV. 1. Introduction: 
En chimie, une molécule est géométriquement caractérisée par la 
longueur des liaisons chimiques, les angles formés par deux liaisons adjacen-
tes et les angles dièdres entre trois liaisons adjacentes. Connaissant toutes 
ces caractéristiques pour une molécule donnée, il est possible de déterminer 
les coordonnées cartésiennes de chaque atome de la molécule. Un atome est 
assimilé à un point dans un système de référence droitier. 
IV. 2. Principe : 
Les coordonnées cartésiennes d'un atome sont déterminées à 
partir des coordonnées cartésiennes d'un atome déja connu et de ses caracté-
ristiques : longueur de liaison avec cet atome connu, un angle de liaison 
avec un troisi ème atome connu et un angle dièdre avec un quatrième atome 
connu également. 
Soit J un atome dont on connaît les coordonnées 
Les coordonnées de l'atome I sont données par 
où 6XIJ' 6YIJ' 6ZIJ sont fonctions des caractéristiques de l'atome recherché. 
IV. 3. Présentation des données : 
Deux options sont offertes l'utilisateur introduit ses données 
soit par cartes soit par terminal. Dans ce dernier cas il suffit de répondre 
aux questions apparaissant au terminal. Les données introduites sont les mê-




4ème carte . 
titre ( 70 caractères). 
numéro atomique du premier atome dont on cherche les 
coordonnées (format I 3). 
- numéro atomique du deuxième atome. 
- le numéro de séquence de l'atome auquel ce deuxième atome 
est lié c-à-d 1 (format I 4). 
- la distance entre le premier et le deuxième atome (fonnat 
G 7 .4). 
le numéro atomique du troisième atome. 
9. 
- le numéro de séquence de l'atome auquel le troisième atome 
est lié (soit 1, soit 2). 
- la distance entre le troisième atome et l'atome auquel il est 
lié. 
- le numéro de séquence de l'autre atome qui f ormera un angle 
(format I 4). 
l'angle formé par les trois atomes (format G 11 .4) 
Et pour chaque atome I suivant, la carte contiendra 
- le numéro atomique de l'atome I dont on cherche les coordonnées 
(format I 3) . 
- le numéro de séquence de l'atome J auquel l'atome I est lfé 
(format I 4). 
- la distance entre les atomes I et J (format G 7.4). 
- le numéro de séquence d'un atome K qui formera un angle a avec 
Jet I (format I 4). 
l'angle a formé par les trois atomes I J K (format G 11 .4). 
- le numéro de séquence d'un dernier atome L pour former le plan 
L K J (format I 4). 
- l'angle dièdre B entre les plans L K Jet K JI (format G 11.4). 
Dernière carte : End of File. 
Ces formats sont conformes aux formats d'entrées du programme Gaussian 70. 
Ces formats sont toutefois restrictifs ils limitent le nombre de chiffres 
significatifs derrière le point décimal. C'est pourquoi dans l'option 
10. 
terminal nous avons adopté les formats suivants I 3, I 4 , F 11 .8, I 4, 
F 13.8, I 4, F 13.8. 
Et nous avons ajouté une option carte "CARDS DO" avec les formats I 3, 
I 3, F 11.8, I 3, F 13.8, I 3, F 13.8. 
Remarques : 
1. Par rapport à l'atome I, les atomes J, K et L doivent avoir été 
préalablement définis. 
2. On peut utiliser des points de référence (ou atomes bidons) pour 
faciliter l'édification du squelette moléculaire. Dans ce cas le 
numéro atomique doit être égal à zéro. 
3. Les numéros de séquences sont attribués par l'interface au fur et à 
mesure que les atomes sont introduits. 
4. Il est possible d'interrompre l'introduction des données pour lare-
prendre ultérieurement. 
5. L'angle dièdre S entre les deux plans IJK et JKL doit être signé 
d'après la convention suivante : 
L 




IV. 4. Analyse Mathématique : 
Celui-ci est déterminé par les trois premiers atomes : 
- Le premier atome constitue l'origine du système d'axes. Ses coordonnées 
sont donc (0, 0, O). 
Le deuxième atome, distant du premier d'une longueur BL, est situé sur 
l'axe Z. Ses coordonnées sont donc (0, 0, BL). 
- Le troisième atome est dans le plan ZX et forme un angle a . 
a) ou bien il est lié au premier et ses coordonnées sont 
(BL . sin a, 0, BL . cos a) 
X 
3 
______ _....._.__ ___ ...,_ _ z 
2 
Fig. 2 Cas où le 3e atome est lié au premier. 
11. 
b) ou bien il est lié au deuxième atome et il faut tenir compte d'une 
translation. Ses coordonnées seront alors 




Fig. 3 Cas où le 3e atome est lié au second. 
• 
- L'axe Y est perpendiculaire au plan ZX et tel que le système d'axes 
soit droitier. 
2. Cai..c.u.f dv., c.oo.tr.donné.u c.all..té.1.>ie.nne/2 : 
Ci-après, nous utilisons la notation suivante : 
I pour désigner l'atome dont on cherche les coordonnées. 
J l'atome auquel l'atome I est lié et distant d'une longueur BL. 
l'atome qui définit un angle a -IJK. 
L l'atome qui détermine un angle dièdre S entre les plans IJK et JKL. 
a) Si l'atome I est lié à un atome J qui est situé sur l'axe t, il suffit 
de calculer les projections de la liaison sur les axes X et Zen tenant 
q, , 
compte de la translation. Les coordonnées sont : 
(BL . sin a, 0, coordonnée [atome J] - BL . cos a ) 




• Cas oû l'a tome ~T est sur l'axe Z. 
z 
• L'exigence sur l'écartement de l'atome J par rapport à l'axe des Z 
a été portée à 10-IO_ 
12. 
b) Dans le cas contraire et pour les atomes suivants, considérons le cas 
général comme le suggère la figure: 




Exemple développé ultérieurement en guise 
d ' illustration. 
1° Construction d'un nouveau référentiel d'origine Jet de base 
• • • 
(U2, U3, U4) 
• 
- Calcul des cosinus directeurs d'un vecteur unitaire u
1 
dont le 
sens et la direction sont donnés par les atomes Let K respec-
tivement de coordonnées (x 1, y 1, z 1) et (x2 , y 2 , z 2). 
1 1 = cos E: = 
Y2 - Y1 
ml = cos ô = d 
z2 - zl 
ni = cos y = d 
13. 
où -/cx 2 ( 2 + (z - 2 d = xi) + y - y 1) z 1) 2 2 2 
X 
1 
1 $ .. 
y 
- - -0 
y " z ,, 
Fig. 6 Cosinus directeurs d'une droite . 
- Calcul des cosinus directeurs d'un deuxième vecteur u2 dont le 
sens et la direction sont donnés par les atomes K et J. 
- Calcul du produit vectoriel : 
• • • 
Le v ecteur VP est perpendiculaire à u1 et u2 et t el que les 
• • • 




Fig . 7 Illustration du produit vectori P- l. 
• 
- Normalisation du vecteur VP 
• 
où u3 e st un vecteur unitaire ayant le même sens et la même direc-
• 
tian que VP. 
• 




• • Or connaissant les cosinus directeurs de deux droites u1 et u2 
respectivement (1 1, m1, n 1) et (1 2 , m2 , n2), l'angle entre ces 
deux droites est donné par le produit scalaire : 
- Calcul du produit vectoriel 
• • • 
u4 = u3 /\ u2 
• 
où ~ = 90° et donc u4 est un vecteur unitaire. 
Ce qui termine la construction d'un systême de référence particulier 
• • • 




Fig . 8 Illustration des deux systèmes de r é férence . 
2° Transformation orthogonale 
Dans ce nouveau système de référence nous connaissons les coordonnées 




- BL • cos a 
• • Y' = IIPQII Il PIII cos f3 
• • 
z' = IIQIII 11 .PIII sin f3 
• • 
avec llprll =IIBLII • sin a 
Nous savons qu'un changement de coordonnées conservant l'origine 
s'exprime par : 
t-._x = a X' + b Y' + C Z' 1 1 1 
.6 y a X' 2 + b Y' 2 + C Z' 2 ( 1) 
t-.z a X' 3 + b Y' 3 + C Z' 3 
15. 




X' Y' Z' 
Les coordonnées des nouveaux points unités sont 
P.U.X ' (cos u2 (1), cos u2 (2), cos 
P.U.y ' (cos u4 (1), cos u4 (2), cos 
P.U. 2 ' (cos u3 < 1), cos u3 (2), cos 





Z) sont l'une et 
l'autre f ormées de vecteurs unitaires deux à deux orthogonaux. 
Le changement de coordonnées ( 1) s'écrit alors : 
llX = X'. cos u2 ( 1) + Y'. cos U 4 ( 1) + Z'. cos u3 ( 1) 
llY = X'. cos u2 (2) + Y'. cos u4 (2) + z'. cos u3 (2) 
62 = X'. cos u2 (3) + Y'. cos u4 (3) + z'. cos U/3) 
3° Il suffit dès lors de faire la translation 
IV. 5. Programmation: voir listing 
(Ex trait du sous-programme PMAIN du programme GAUSSIAN 70). 
IV. 6. Test de stabilité: 
Le t e st considéré ici porte sur la fermeture des cycles. 
Par exemple : partant d'un sommet d ' un hexagone, revient-on exactement au 
même endroit aprè s avoir parcouru le cycle? 







6 8 10 ] 2 14 
I 6. 
Nombre de carbones 
dans le cycle 
16 18 20 
Fig. 9 : Evaluation de La précision de .L'algorithme. 
IV. 7. Exemples : 
Graphique 
Fig . 10 Vue stéréoscopique ( 0 = hydrogène, o = carbone) 
17. 




I z J BL K ALPHA L BETA 
1 6 0 0.00000000 0 0.00000000 0 0.00000000 
2 6 1 1 .39700000 0 0.00000000 0 0.00000000 
3 6 2 1. 39700000 1 120.00000000 0 0.00000000 
4 6 3 1. 39700000 2 120.00000000 1 0.00000000 
5 6 4 1 . 39700000 3 120. 00000000 2 0.00000000 
6 6 5 1 . 39700000 4 120.00000000 3 0.00000000 
7 1 1. 08400000 2 120.00000000 3 180.00000000 
8 2 1. 08400000 3 120.00000000 4 180.00000000 
9 3 1 .08400000 4 120.00000000 5 180.00000000 
10 4 1. 08400000 5 120.00000000 6 180.00000000 
11 5 1. 08400000 6 120.00000000 1 180.00000000 
12 6 1. 08400000 120.00000000 2 180.00000000 
Coordonné es d e s 12 atome s 
I z X y z 
1 6 0.00000000 0.00000000 0.00000000 
2 6 0.00000000 0.00000000 1.39700000 
3 6 1 . 209 83 749 0.00000000 2 .09550000 
4 6 2 . 4 1967 498 0.00000000 1 • 39700000 
5 6 2 . 4 1967498 0.00000000 0.00000000 
6 6 1. 2098 3749 0.00000000 -0.69850000 
7 1 -0.938 771 54 0.00000000 -0.54 200000 
8 1 -o.93877154 0.00000000 1.93900000 
9 1 . 20983749 0.00000000 3.17950000 
10 3. 35844652 0.00000000 1.93900000 
11 3.35844652 0.00000000 -0.54200000 
12 I . 20983749 0.00000000 -1 . 78250000 
Graphique: 
Fig . 11 Vue stéréoscopique ( 0 = hydrogène,o = carbone ) 
18. 
Z-matrice : 
I z J BL K ALPHA L BETA 
6 0 0.00000000 0 0.00000000 0 0.00000000 
2 6 1 1.54000000 0 0.00000000 0 0.00000000 
3 6 1.54000000 2 109.47000000 0 0.00000000 
4 6 1 .54000000 2 109.47000000 3 120.00000000 
5 6 1 1.54000000 2 109.47000000 3 -120.00000000 
6 2 1.09000000 109.47000000 3 180.00000000 
7 2 1. 09000000 109.47000000 3 60.00000000 
8 2 1. 09000000 109. 47000000 3 -60.00000000 
9 3 1. 09000000 109. 47000000 2 180.00000000 
10 3 1. 09000000 109. 47000000 2 60.00000000 
11 3 1. 09000000 109.47000000 2 -60.00000000 
12 4 1. 09000000 109.47000000 2 180.00000000 
13 4 1. 09000000 109.47000000 2 60.00000000 
14 4 1. 09000000 109.47000000 2 -60.00000000 
15 5 1. 09000000 109.47000000 2 180.00000000 
16 5 1.09000000 109.47000000 2 60.00000000 
17 5 1. 09000000 109.47000000 2 -60.00000000 
Coordonnées des 17 atomes 
I z X y z 
6 0.00000000 0.00000000 0.00000000 
2 6 0.00000000 0.00000000 1.54000000 
3 6 1. 45193686 0.00000000 -0.51330240 
4 6 -o. 72596843 -1.25741421 -0.51330240 
5 6 -o. 72596843 1.25741421 -0:51330240 
6 1 -1 .02766960 0.00000000 1. 90331144 
7 1 0.51383480 0.88998798 1.90331144 
8 0.51383480 -0.88998798 1.90331144 
9 1.45193686 -0.00000000 -1.60330240 
10 1. 96574070 -0.88998798 -0.14994718 
11 1.96574070 0.88998798 -0.14994718 
12 
-0. 72596843 -1.25741421 -1 . 60330240 
13 -1.75362254 -1.25738739 -0.14994718 
14 -0.21211815 
-2. 14737537 -0.14994718 
15 -0.72596843 1. 2564142 1 -1.60330240 
16 -0.21211815 2 . 14737537 -0.14994718 




Fig . 12: Vue stéréoscopique (o = hydrogène, o = carbone, 0 = fer) 
Z-matrice: 
I z J BL K ALPHA L BETA 
1 6 0 0.00000000 0 0.00000000 0 0.00000000 
2 6 1 1 .43000000 0 0.00000000 0 0.00000000 
3 6 2 1.43000000 1 108 .00000000 0 0.00000000 
4 6 3 1. 43000000 2 108.00000000 1 0.00000000 
5 6 4 1 .43000000 3 108.00000000 2 0.00000000 
6 1 1 1. 09000000 2 126 .00000000 3 180.00000000 
7 2 1. 09000000 3 126 .00000000 4 180.00000000 
8 3 1. 09000000 4 126.00000000 5 180.00000000 
9 4 1. 09000000 5 126.00000000 1 180.00000000 
10 1 5 1. 09000000 1 126.00000000 2 180.00000000 
11 0 1.21600000 2 54 .00000000 3 0.00000000 
12 26 2 .03000000 11 53.20000000 2 90.00000000 
13 6 12 2.03000000 11 143. 20000000 180.00000000 
14 0 13 1.21600000 12 53.20000000 11 180.00000000 
15 6 13 1. 43000000 14 54.00000000 11 90 .00000000 
16 6 15 1.43000000 13 108.00000000 14 0.00000000 
17 6 16 1. 43000000 15 108.00000000 13 0.00000000 
18 6 17 1.43000000 16 108.00000000 15 0.00000000 
19 13 1. 09000000 15 126.00000000 16 180.00000000 
20 15 1. 09000000 16 126 .00000000 1 7 180.00000000 
21 16 1. 09000000 17 126.00000000 18 180.00000000 
22 17 1. 09000000 18 126.00000000 13 180.00000000 
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CHAPITRE V COORDONNEES CARTESIENNES DE POLYMERES HELICES PERIODIQUES. 
V. I. Introduction: 
Certaines familles de polymères se caractérisent par la répétition 
d'un même ensemble d'at.omes appelé unité monomérique. 
F F F 
Fig. 13 Le trifluoropolyéthylène . 
Nous distinguons le "squelette" du polymère des atomes ou groupes d'atomes qui 
s'y fixent. A l'état cristallin, on observe des structures hélicées. Nous trai-
tons ci-dessous le cas particulier des polymères diatomiques hélicés, ·c-à-d 
celui dont l'unité monomérique a un squelette constitué de deux atomes. 
Il existe toutefois une méthode générale qui calcule les paramètres de l'hélice 
dans le cas où le squelette de l'unité monomérique contient plus de deux ato-
me s . Ceci reste à implémenter. 
V. 2. Cas des chaînes diatomiques hélicées. 
Vu la symétrie qui caractérise de tels polymères, si on connais-
sait les coordonnées cartésiennes des atomes de l'unité monomérique, il suffi-
rait de faire agir un certain nombre de fois un opérateur de translation et 
de rotation adéquat pour obtenir les coordonnées cartésiennes des atomes de 
tout le polymère ! Pour que cela soit vrai il faut que le squelette de l'unité 
monomérique ait une orientation particulière par rapport à un référentiel, de 
telle sorte qu'après avoir fait des rotations et des translations dans un sens 
et une direction donnés on retrouve le polymère souhaité. 
Le problème est donc de retrouver l'angle de rotation 11 011 et la distance de 
22. 
,,,, 
déplacement "d" de l 'unité monomérique ainsi que l'orien t a tion particulière 
du squelette en fonction de ce que le chimiste connaît : des longueurs de 
liaisons 1 12 et 121, des angles entre liaisons a 1 et a 2 , et des angles dièdres 
ou angles de torsion ~ 12 et ~21 • 
Fig . 14 Paramètres hélicotdaux et internes d 'une 
chaine diatomique . 
Le s expressions mathématiques qui expriment les paramè tres de l'hélice en 
fonction des paramè tres internes sont [ 9) : 
cos (0 /2) = cos( ~ 12/2 + ~21/2) sin(a 1/2) s i n(a 2/2) 
= [ sin(~ 1 /2 + 
- sin(~ / 2 -12 
+ sin( ~ / 2 -12 
- cos( ~12 /2 - ~21 /2) cos(a 1/2) cos(a 2/2) 
~21 /2) sin(a 1/ 2) sin(a2/ 2) 
~21 /2) cos(a 1/2) cos(a 2/2)] 
23. 
1A 1• 
[ 0. 5 2 2 1 12 121 
2 d2) / ( I 0 )] I /2 p I = (l I 2 - cos CL2 + 121 - - cos 
[ 0. 5 2 2 d2) / (I - cos 0 )] I /2 P2 = <1 12 - 2 1 12 121 cos CL I + 121 -
2 2 2 12) / (2 P1P2) cos 0 12 = (p I +Pz+ d12 12 
2 2 2 2 / (2 P1P2) cos 021 = (p 1 + Pz + d21 1 21) 
Dans le cas général du calcul des coordonnées cartésiennes, 
l'utilisateur doit introduire pour chaque atome les paramètres internes. 
L'ensemble de ces données est encore appelé la Z-matrice. C'est une struc-
ture logique composée des quatre vecteurs INMAT(SO), BONDL(SO), ALPHA(SO), 
BETA(SO) et d'une matrice IZ(SO,3). Dans le cas de l'hélice , l'orientation 
du squelette par rapport au référentiel est vitale. C'est pourquoi nous 
construisons une Z-matrice particulière 
- Les deux premiers atomes sont des atomes bidons qui fixe nt le système de 
référence. Ils sont transparents à l'utilisateur. 
- Les deux atomes suivants sont les atomes du squel e tte. Nous détaillons 
ci-dessous comment nous calculons les paramètres internes par rapport aux 
deux atomes précédents alors que l'utilisateur introduit une longueur de 
liaison, un angle entre liaisons et un angle dièdre pour chaque atome; 
(ll2' a l, <P12 et 121• a2, <P21). 
- Les deux atomes suivants sont deux atomes bidons qui occupent exactement 
la place des deux atomes du squelette de l'unité monomérique suivante. 
Le but est de faciliter la tâche de l'utilisateur lorsqu'il définit les 
atomes qui se greffent sur le squelette. Ils sont transparents à l'utili-
sateur. 
- Les atomes suivants sont les atomes fixés sur le squelette de l'unité mono-
mérique. Leurs paramètres internes sont introduits comme dans le cas de la 
Z-matrice habituelle. 
Ces atomes bidons "transparents" à l'utilisateur sont néanmo ins présents ! 
Lorsque la Z-matrice de l'unité monomérique est complè t e nous calculons les 
coordonnées cartésiennes des atomes comme dans le cas général. Ensuite nous 
appliquons le nombre d'opérateurs de rotation et translation souhaité. 
24. 
Algorithme général (sous-routine HELICE) 
1. Déclarations et initialisations. 
2. Choisir entre une chaîne lévogyre ou dextrogyre. 
3. Lire les paramètres internes qui caractérisent les deux atomes du sque-
lette : nombre atomique, longueur de liaison, angle entre liaisons et 
angle dièdre . 
4. Lire les paramètres internes des atomes qui se greffent sur le squelette 
et les stocker dans la Z--matrice. 
S. Calculer les paramètres hélicoïdaux du squelette en utilisant les expres-
sions mathématiques ci-dessus : d 12 , d 21 , d, P1, P2 , 0 12 , 0 21, 0. 
6. Compléter la Z--matrice avec 
- deux atomes bidons fixant le système de référence 
INMAT(l) = 0, INMAT(2) = 0, IZ(2,1) = 1, BONDL(2) = 1.0D0. 
- les nouveaux paramè tres internes du premier atome du squelette 
IZ(3, 1) = 1, BONDL(3) = p 1, IZ(3,2) = 2, ALPHA(3) = 90 .0D0. 
- les nouveaux paramètres internes du second atome du squelette 
IZ(4, I) = 3, BONDL(4) = 1 12 , IZ(4,2) = 1, 
ALPHA(4) = ARGOS [ (p I - P2 COS ( 0) 2)) / 1 12 ] , 
Pl _ p2 . cos(0 12 ) où cos a = 
Fig . 15 
l'>.X 










IZ(4,3) = 2 








Fi g . 16 
y 
tg B = t:,Y t:,Z 
Dé t ermination du paramètre interne B. 
25. 
Dans le cas d'une chaîne lévogyre il faut changer le s i gne de BETA(4). 
7. Appeler la sous-routine KOORD qui calcule les coordonnées cartésiennes 
du monomère. 
8. Demander et lire le nombre d'unités monomériques dont est constitué le 
polymère. 
Tester que le polymère ne contiendra pas plus de cinquante atomes. 
Calculer les coordonnées des unités monomériques suivantes de l'hélice 
Rotation d'angle 0 autour de l'axe Z et 
Déplacement d suivant l'axe Z 
9. Visualisation de l'hélice à l'écran. 
V. 3. Idéalisation de la molécule. 
En pratique, les paramètres internes du squelette fournis par 
l'expérience ne sont pas toujours exacts. Par exemple, dans le cas du poly-
propylène nous avions trouvé dans la littérature des angles de torsion de 
55° et 179°. Il en résultait que le paramètre d'hélice 0 calculé était de 
123°. Or ce polymère est caractérisé par une symétrie d'ordre trois, ce qui 
implique que le paramètre d'hélice 0 doit être idéalement égal à 120° . Le 
problème qui se pose alors est le suivant : quels sont les paramètres internes 
exacts tel que le paramètre d'hélice 0 qui est une fonction des paramètres 
internes, satisfait à une contrainte. 
26. 
internes 
Dans le cas des polymères diatomiques il y a six paramètres 
deux longueurs de liaisons, deux ancles entre liaisons et deux 
angles de torsion. Mais nous pouvons raisonnablement faire l'hypothèse que 
les longueurs de liaisons expérimentales sont exactes. 
Le problème s'énonce alors : 
Quels sont les meilleurs a 1, a 2 , ~ 12 , ~21 tels que 
ou tels que 
0 
V. 4. Test de stabilité. 
Le test considéré est le suivant 
Nous ,prenons un atome de l'unité monomérique et observons quelle est sa 
position d'une période à l'autre. Dans le cas du propylène isotactique 




X 0.812251002465850 D+00 




2 4 6 8 Période 
cas lévogyre nous avons : 
Coordonnée X 
10-14 
. . . . 
10-15 
2 4 6 8 Période 
CoordonnPe Y 
2 4 6 8 Période 
Coordonnée Y 
2 4 6 8 Période 
V. 5. Exemples : 
Graphique : 
Données de l'unité rnonornérique 
( I) 
(2) 
3 6, I. 54, I I 4., 180. 
4 6, I. 54 , I I 4 ., -60. 
(5) 
(6) 
7 6 4 I. 54000000 
8 I 4 I. 09000000 
9 7 I. 09000000 
10 7 I. 09000000 
11 7 I. 09000000 
12 3 I. 09000000 









-(CH -C HCH )-2 3 n 
(a) 
Fig . 17 : (a ) : Projection 
dans le plan XZ. Vue stéréo-
scopique . 
(bj : Pr ojection 
dans le p la:n XY . 
(o = hydrogène , o = carbone) 
I I 0. 00000000 5 124.08790000 
109.471 22000 6 87 .9 5600000 
109.47122000 s 180.00000000 
I 09. 4 7122000 5 60.00000000 
109.47122000 s -60.00000000 
108.00000000 5 60.00000000 


































Paramètres de l'hélice calculés 
p = 1 p = 2 0.81225100 A 
0 12 = 120.0° 
021 = 0.0° 
0 = 120.0° 
Coordonnées des 36 atomes (d'une spire): 
z X y 
6 0:81225100 0.00000000 
6 -0.40612550 0.70~43000 
6 -0.50928720 2.14687533 





1 1.71019470 0.51822357 
6 -0.40612550 0.70343000 
6 -0.40612550 -0.70343000 
6 - 1 . 60460498 -1 .51449332 
0.13912142 -1.57451822 
-1 .59627473 -1 . 50885588 
-2.53171020 -1 .06728085 
-1.53410442 -2.54140750 
0.49164 112 1.22196027 
1 -1 .30389212 1.22196027 
6 -0.40612550 -0. 70343000 
6 0.81225100 -0.00000000 
6 2.11389218 -0.63238202 
1 .29401207 0.90774180 
2. 10484489 -0.62798653 
2.19014742 - 1. 65888492 
2.96797567 -0.05786964 
-1 • 304069 1 9 -o. 18520643 
-0.40630257 -1 .74018384 











Dl2 0.62637443 A 
D21 = 1 .5400 A 
D = 2.16637443 A 




































( b ) 
Donné es de l'unité monomérique 
( 1) 
(2) 
3 6 1.54 114. 180. 
4 6 1. 54 114. -60. 
(5) 
( 6) 
7 6 4 1 .54000000 
8 6 7 1 .54000000 
9 4 1.09000000 
10 7 1. 09000000 
11 7 1.09000000 
12 8 1. 09000000 
13 8 1. 09000000 
14 8 1. 09000000 
15 3 1. 09000000 













Fig . 18: (a) : Projection dans 
le plan XZ . Vue stéréoscopique . 
(b) : Projection 
dans le plan XY . 
(o = hydrogène, o = carbone ) 
109.47122000 3 -123.04480000 
109. 4 7122000 5 -90.00000000 
109. 4712200 0 6 88. 4 77 60000 
109.47122000 8 120.00000000 
109.47122000 8 -120.00000000 
109.4712 200 0 10 180.00000000 
109.47122000 10 60.00000000 
109 . 4 7122000 10 -60.00000000 
109. 47122000 5 60.00000000 
109.47122000 5 -60.00000000 
30. 
Paramètres de l'hélice calculés 
pl= p 2 = 0.81225100 A 
0 12 120.0 A D12 = 0.62637443 A 
021 = 0.0 A D21 = 1 .5400 A 
0 = 120.0 A D = 2.16637443 A 
Coordonnées des 36 atomes 
I z X y z 
3 6 0.81225 100 0.00000000 0.00000000 
4 6 -0.40612550 0.70343000 0.62637443 
7 6 -0.48324713 2.15330626 o. 11304111 
8 6 -1 . 95883059 2.55947671 -0.05806999 
9 
-'1 . 43 342461 0.67612732 0.26304111 
10 
-0.00409457 2 . 81891129 0.83101241 
11 0. 02742072 2.22642804 -0.84715239 
12 
-2.43798312 1.89387167 -0. 77604128 
13 
-2.01341668 3.58568783 -0.42140330 
14 
- 2 .46949842 2.48635489 0.90212352 
15 0.83570682 
-1 . 04120408 0.32162694 
16 1 1.7 2568810 0.50028871 0.32162694 
17 6 -0.40612550 0.70343000 2. 16637443 
18 6 -0.40612550 
-0.70343000 2.79274886 
19 6 -) .62319436 
-1.49515742 2.27941554 
20 6 
-1.23715655 -2.97613541 2 . 10830444 
21 0. 1 3116887 
-1.57944579 2.42941554 · 
22 
- 2. 43920150 
- 1 . 413001 65 2.99738684 
23 
-1.94 185 360 










27 1 0.48385578 1 . 24434538 2.48800137 
28 1 
-1.29610678 1 . 24434538 2 .48800137 
29 6 -0.40612550 
-0.70343000 4.33274886 
30 6 0.81225100 
-0.00000000 4.95912329 
31 6 2.10644149 
-0.65814884 4 .44578997 
32 6 3.19598714 0.41665870 4.27467887 
33 1 .30225574 0.90331847 4.59578997 
34 2.44329607 
-1 . 40590964 5 .1637 6127 
35 1.91443288 
-1 . 136961 06 3.48559647 
36 2.85913254 1. 16441948 3.55670758 
37 4. 11200509 
-0.04917 392 3.91134556 
38 3.38799571 0.89547092 5. 23487238 
39 
-1.31956259 
-0. 20314129 4.65437580 
40 
-0.42958132 
























CHAPITRE VI MODULES DE CONTROLES. 
VI. 1. Introduction: 
L'utilisateur, ayant la molécule sous les yeux, doit pouvoir 
vérifier les distances entre les atomes, les angles entre les liaisons, 
l'angle dièdre entre deux plans, les coordonnées ou encore la distance d'un 
point à un plan. 
C'est ce qu'offre l'option "DATA SCREEN" . Celle-ci appelle un 






Ce module détecte également le choix de l'utilisateur et appelle le module 
correspondant. 
Physiquement tous ces modules sont rassemblés dans la même 
sous-routine GEVEN. 
VI. 2. Option "COORDINATE". 
E~~~~~: Faire apparaître dans le coin supérieur droit de l'écran les 
coordonnées d'un atome . Le choix de l'atome se fait par simple contact 
entre le bic magnétique et l'écran à l'endroit où l'atome est dessiné. 
î 
Eteindre le menu précédent. 
Ecrire à l'écran "Please touch the atom for which you 










~Attendre le choix de l'utilisateur. 
1 
( "RETURN" ) O Effacer le dernier menu----""" 
Identifier l'atome grâce au numéro qui identifie son image. 
1 
Ecrire les coordonnées de l'atome à l'écran. 
VI. 3. Option "DISTANCE". 
Fonc.;U,on: Calculer et écrire à l'écran la distance entre deux atomes 
choisis. Comme ci-dessus le choix se fait directement à l'écran avec le 
bic magnétique. 
î 
Eteindre le menu précédent 
.----i 
Ecrire à l'écran "Touch a first atom". 
1 "RETURN" 
(:Attendre le choix de l'utilisateur. 
1 
( "RETURN" ) O Eteindre le menu ____ ...., 
IN 
Ide ntifier le premier atome grâce au numéro qui identifie 
son image. 
1 
Effacer le menu. 
1 
Ecrire à l'écran "Touch a second atom". 
1 




Identifier le deuxième atome. 
1 
Calculer la distance entre les deux atomes 
)r-(X_l ___ x2-)---;:2:--+-( y_l ___ y_2_)---;:2,---+-( z-, 1-_-z 2-)-,,-2 
Ecrire la distance à l'écran. 
1 
Effacer le menu. 
34. 
VI. 4. Option "BOND ANGLE". 
Fonc;û,on: Calculer l'angle entre deux liaisons adjacentes c-à-d l'angle 
défini par trois atomes. 
î 
Eteindre le menu précédent. 
Ecrire à l'écran "Touch a first atom". 
"RETURN". 
1 [:"Attendre le choix de l'utilisateur. 
1 0 ( "RETURN" )------- Eteindre le menu ------ci 
IN 
Identifier le premier atome 
1 
Eteindre le menu 
Ecrire à l'écran: "Touch a second atom". 
1 
(;Attendre le choix de l'utilisateur. 
IdeÂtifier le 2e atome. 
1 
Eteindre le menu 
Ecrire à l'écran "Touch a third atom". 
1 "ANGLE = " 
[:'Attendre le choix de l'utilisateur. 
1 
Identifier le troisième atome. 
1 Calculer l'angle : 
- Calcul des cosinus directeurs 
les deux premiers atomes : 
U 1 ( 1) xz - xi 
U 1 (2) = 
U 1 (3) = 
du vecteur défini par 
- Calcul des cosinus directeurs du vecteur défini par les 
deux derniers atomes : U2(1), U2(2), U2(3). 
- Calcul de l'angle~ entre les deux vecteurs par le 
produit scalaire : 
35. 
cos~= Ul(I) . U2(1) + U1(2) . U2(2) + Ul(3) . U2(3) 
Ecrire l'angle à l'écran. 
Effacer le menu. 
VI. 5. Option "DIHEDRAL ANGLE". 
Fonc;U,on: Calculer et écrire à l'écran l'angle dièdre défini par deux 
plans. Ces deux plans sont ou bien définis séparément par trois atomes 
ou bien ils ont deux atomes en connnun. 
î 
Eteindre le menu précédent. 
l 
Ecrire à l'écran "First plane 
"RETURN". 
1 
CAttendre le choix de l'utilisateur. 
1 
Touch a first atom". 
( "RETURN" ) --------- Eteindre le menu -----~ 
1 
Identifier le premier atome. 
1 
Eteindre le menu. 
Ecrire à l'écran: "Touch a second atom". 
1 
rAttendre le choix de l'utilisateur. 
1 
Identifier le deuxième atome. 
1 
Eteindre le menu. 
Ecrire à l'écran: "Touch a third atom". 
1 
CAttendre le choix de l'utilisateur. 
d 
1 
'f. 1 .. ' I enti 1er e tro1s1eme atome. 
1 
Eteindre le menu. 





Is he defined by 
atoms 2 and 3 ?" 
36. 
J 
~Attendre le choix de l'utilisateur. 
"NO" .--------~..._ _______ ...., "YES Il 
Eteindre le dernier menu. 
Ecrire à l'écran: "Touch a 
fourth atom" 
(:Attendre le cho i x de l'utilisateur. 
1 
Identifier le quatrième atome. 
Eteindre le menu. 
Ecrire à l'écran :"Touch a 
first atom ". 
1 
[:°Attendre le choix de l'utilisateur. 
1 
Identifier le quatrième atome. 
1 
Et e indre le menu. 
Ecrire :"Touch a second atom". 
1 
(:-Attendre le choix de l'utilisateur. 
1 
Identifier le cinquième atome. 
1 
Eteindre le menu. 
Ecrire :"Touch a third atom". 
1 
(;'Attendre le choix de l'utilisateur. 
1 
Identifier le sixième atome. 
Calculer les cosinus directeurs du vecteur 
perpendiculaire au premier plan. 
Calculer les cosinus directeurs du vecteur 
perpendiculaire au second plan. 
Calculer l'angle entre ces deux vecteurs. 
1 
Ecrire l'angle à l'écran. 
1 
Effacer le menu. 
37. 
VI. 6. Option "IN PLANE". 
Fone,,U,o n : Calculer et écrire à l'écran la distance d'un atome à un plan 
déterminé par trois atomes. 
AfgollÂÂ.hme : Cette option prévue dans le menu n'a pas encore été réalisée. 
Une solution est : 
Soient le point P(x , y z) et le plan n d'équation normale p p' p 
x .cos a+ y.cos S + z.cos y - p 0 
où cos a , cos S, et cos y sont les cosinus direc t eurs d'une droite 
perpendiculaire au plan, et p la distance entr e le plan et le centre 
du système de référence. 
p est obtenu en remplaçant dans l'équation du plan x , y et z par les 
coordonnées d'un des trois atomes définissant le plan, 
soit : H( xh, yh, zh). 
p 
Dès lors la distance du point Pau plan n vaut 
l x .cos a+ y .cos S + z .cos y - p 1 p p p 
38. 
CHAPITRE VII MODULES DE DESSIN. 
VII. 1. Introduction: 
Dans le menu principal certaines options sont uniquement des 
aides à la visualisation de la molécule à l'écran: - Draw molecule 
Scale 
- Screen molecule 
Screen atoms 
- Erase atom 
- Translation 
- Modification. 
Certaines options prévues n'ont pas encore été réalisées. 
C'est le cas de 
"Draw molecule" Le but est d'offrir à l'utilisateur une sortie sur table 
traçante (BENSON). Ainsi, satisfait de la géométrie d'une 
molécule, il pourrait en garder une t race s'il le souhaite. 
"Erase atom" : Si l'utilisateur n'est pas satisfait de la position d'un des 
atomes de la molécule, cela lui perme t trait "d'effacer" l'atome. 
Deux solutions se présentent. La première est de transformer 
l'atome en atome bidon. Dans ce cas il faut identifier l'atome 
et mettre la valeur nulle dans la variable INMAT (numéro de 
l'atome). 
La deuxième solution tient compte du principe de calcul des 
coordonnées . Si les coordonnées d'un atome sont erronées , les 
coordonnées des atomes suivants qui se basent sur celles-ci seront 
également erronées . D'où tous les atomes définis après l'atome 
erroné pourraient être considérés comme erronés. Dans ce cas, 
il faudrait identifier l'atome et mettre à Jour le nombre d'a-
tomes corrects : NAT= numéro de l'atome - 1. 
"Modification" : Pourrait être une autre solution au problème précédent. 
L'objectif est de permettre à l'utilisateur de modifier sélec-
tivement les longueurs de liaisons, les angles et les angles 
dièdres. Ceci implique qu'il faille recalculer les coordonnées. 
39. 
VII. 2. Option "SCALE". 
VII.2.1. Foncü.on permettre à l'utilisateur d'agrandir ou de diminuer la 
taille de la molécule à l'écran. 




Eteindre le menu principal. 
1 
Cr éer un nouveau menu: INCREASE 
DECREASE 
RETURN 
Détecter le choix de l'utilisateur. 
goto 
Remarque : 
augmenter l'échelle de 
l' écran par un facteur 1 .20 
diminuer l'échelle courante 
de l'écran par un facteur 0.83 
détruire le dernier menu 




CALL SCAL (SCAL XO, SCAL YO, SCAL XI, SCAL YI), où -SCAL XO et SCAL XI 
sont respectivement les bornes inférieure et supérieure de l'axe hori-
zontal. Il en est de même avec SCAL YO et SCAL XI pour l'axe vertical. 
VII. 3 . Option "SCREEN MOLECULE" . 
VII.3.1. Foncü.on: Présenter différents modes de visualisation de la molécule. 
L'utilisateur peut demander une des pr ojections suivantes : 
projection de la molécule dans le plan ZX, dans le plan YX ou 
dans le plan ZY. Il peut demander les axes de référence et les 
effacer. Il peut visualiser les liaisons entre les atomes ou 
pas, pour autant qu'il ait indiqué les liaisons entre les atomes 
40. 
au moment où il a introduit ses données. 





Etlindre le menu principal. 
1 









ERASE DUMMY ATOMS 
Détecter le choix de l'utilisateur. 
IAXES 1 ; CALL AXES r-------------1 
= I ; CALL BOND 1----------i 
goto 
IDUMAT = I ; CALL DUMAT 1--------1 
IAXES O; effacer les axes r------~ 
IBOND = O; effacer les liaisons,----
IDUMAT = O; effacer les atomes bidons 
effacer le dernier menu 7 
paramètre indiquant le plan dans lequel la molécule est projetée 
IXYZ = projection dans le plan zx 
IXYZ = 2 projection dans le plan XY 
IXYZ = 3 projection dans le plan ZY 
paramètre indiquant s 1. le système d'axes est demandé à l'écran 
(IAXES = 1) ou pas (IAXES = O). 
IBOND : idem pour les liaisons. 
IDUMAT : idem pour les atomes bidons. 
VII.3.3. SoUb-holLtme BEELV 
41. 
Fonction: L'objectif est, lorsque l'utilisateur demande la projection de la 
molécule dans un plan ou fait une translation ou une rotation de la molé-
cule dans son système d'axes de référence ou encore change d'échelle, de 
reconstruire l'image de la molécule avec les axes, les atomes bidons, et 







! 0 (IDjT~= O) 
CALL DUMAT 
i ( IAXE S = 0 )--2.__ i N 
CALL AXES 
l a (IBQÏD: ~ 0 ) 1 
CALL BOND 
! 
VII.3.4. SoUb-hou;t.i.ne XYZPL 
Fonction: Visualiser à l'écran la projection de tous les atomes de la molécule 
dans un plan choisi (excepté les atomes bidons). Attribuer à chaque image 
d'un atome un numéro identifiant. 
Algorithme général : 
- l+ . Dec arat1.ons 
i . Effacer les atomes, les atomes bidons, les axes, les liaisons 
et un mini système de référence. 
l 
Reconstruire le mini système de référence. 
1 
Pour chaque atome faire : 
1 0 _( INMAT (I) = 0 
1 N 
( IXYZ ) 
= 
1
--------=2 1 ~ 
42. 
=3 
X. = C00RD(I, 1) X= C00RD(I,2) X= C00RD(I,2) 
Y= C00RD(I,3) Y= C00RD(I,I) Y= C00RD(I,3) 
~I~ 
GALL SUBP ( ... ) 
1 
GALL APNT (X,Y) 
0 1 
1 
...... ------·( INMAT (!) ) 54 ) 
Message 




L'algorithme de la sous-routine XYZPL présenté ici est incomplet. Nous 
le complèterons lorsque nous aborderons l'option "SCREEN AT0MS". 
- Les instructions : GALL SUBP(.); ... ; GALL ESUB permettent d'attribuer 
à l'image inclue entre ces instructions, un numéro identifiant. 
Ici l'image est celle d'un atome représenté par un point et son symbole 
chimique. 
- Les images des atomes sont identifiées par les numéros 200 à 249. 
VII.3.5. Sou..o-hou.:tme AXES : 
Fonction: Dessiner le système d'axes de référence correspondant au plan de 
projection de la molécule. Cette image a comme identifiant le numéro 35. 
VII.3.6. Sou..o-houtine VUMAT: 
Fonction : Même fonction que pour la sous-routine XYZPL mais pour tous les 
atomes bidons de la molécule. 
43. 
Algorithme général : 
Semblable à la sous-routine XYZPL. Les différences sont 
- Le test sur la variable INMAT(I) est inversé. 
- L'image d'un atome bidon est constituée d'un point et de la lettre 
11D·11 scintillante. 
- Non seulement chaque image est identifiée par un numéro, mais en plus 
l'ensemble des images des atomes bidons est identifié par le numéro 31. 
Dès lors, pour effacer tous les atomes bidons de l'écran il suffit de 
faire : CALL ERAS (31). 
VII.3.J. Sol.L6-~out,i,n.e BONV: 
Fonction: dessiner à l'écran les liaisons de la molécule. 
Description topologique : 
Une molécule peut être représentée par un graphe où les sommets 
sont les atomes et les arêtes les liaisons chimiques. A ce graphe on peut 
associer une matrice où chaque élément de matrice indique le nombre de 
liaisons entre deux atomes. Comme dans notre cas la molécule peut contenir 
jusqu'à cinquante atomes, la matrice contiendrait 2500 éléments. Mais la 
matrice étant symétrique on peut se contenter de 1225 éléments. Ce qui est 
encore beaucoup. Remarquons qu'avec cette représentation un sommet du gra-
phe peut être relié aux quarante-neuf autres sommets. Or chimiquement un 
atome ne peut avoir quarante-neuf liaisons avec des atomes voisins ! 
C'est pourquoi la solution adoptée est celle d'une matrice (50 x 8) où 
l'élément (I,J) indique l'atome avec lequel l'atome I fait une liaison. 
Nous permettons donc qu'un atome ait huit liaisons au plus. La matrice est 
appelée MBOUND(I,J) et ne contient plus que 400 éléments. La restriction 
sur le nombre de liaisons par atome est acceptable : les molécules traitées 
par ordinateur qui ont des atomes liés à plus de huit voisins sont très 







I = I + 1 
44. 
l 
J "' 2 . I = , 
.. ! 
( MB0UND (I,J) = 0 )_Q_ J = J + 1 -< J ) NAT )ÏL] 
IN 
0 ( MB0UND(I,J) ) J ) 
IN 
II = MB0UND(I,J) 
XI = C00RD (II, 1) 
YI = C00RD(II,2) 
Z 1 = C00RD (II, 3) 
X2 = C00RD (J, 1) 
Y2 = C00RD(J,2) 
Z2 = C00RD(J,3) 
i 
( IXYZ ) 
= ~2 , ~ 
DX = X2 - XI DX = Y2 - YI DX = Y2 
DY= Z2 
- ZI DY= X2 - XI DY= Z2 
X= XI X= YI X= YI 
Y= ZI Y= XI Y= ZI 
ZI = -YI ZI = -ZI ZI = XI 
Z2 = -Y2 Z2 = -Z2 Z2 = X2 
----------
1 ~ 
~ 2 <0 
II = 4 <0 TT 4 = 
II = 4 
=0 TT 4 
II 6 >0 TT 4 = 
Table de décision : 
=0 >O 
II = 4 II = 6 
TT = 4 TT = 4 
II = 4 II = 6 
TT TT = 
II = 6 II = 6 











La variable II règle l'intensité du vecteur dessiné à l'écran. 
La variable TT règle la forme du vecteur : TT = 1 trait continu ---
TT = 2 
TT = 3 
TT = 4 
45. 
VII. 4. Option "SCREEN ATOMS". 
VII.4.1. FonC..U:.o n : Permettre à l'utilisateur de dessiner non pas tous les 
atomes de la molécule mais un certain nombre d'atomes 
choisis par lui. 




Eteindre le menu principal. 
1 
Initialiser le vecteur : IATSCR(I) = O. 
1 
Dialogue via le terminal 
< 
"Voulez-vous ne dessiner 




Lire les numéros des atomes à dessiner 
et les stocker dans IATSCR(I). 
ISCRAT 
1 
Reconstruire l'image à l'écran 
CALL BEELD 
! 
ISCRAT = 0 
- La variab l e SCRAT indique si l'utilisateur souhaite que seulement 
quelques atome s soient dessinés à l'écran ou que tous les atomes de la 
molécule le soient. 
- Nous allons compléter l'algorithme général de la sous-routine XYZPL, 
car il ne traite que le cas où ISCRAT = O. 
Il faut donc ajouter un test sur ISCRAT et un algorithme traitant le 
cas où ISCRAT = 1. Cet algorithme est très semblable à celui déjà 
décrit. La différence réside dans le fait qu'il faille d'abord lire 
dans le vecteur IATSCR(I) les numéros des atomes à dessiner. 
î 0 ( ISCRAT = 0 ) 
!N 
I = 0 1 
I = I + 
( I ) NAT 0 
Voir algorithme décrit 
au paragraphe 3.4. 
IN 
( IATSCR(I) = 0 
IN 




< INHAT(J) = 0) 
jN 
( IXYZ ) 
0 
=~ 1 =~3 
X COORD(J,l) X= COORD(J,2) X COORD(J,2) 
Y= COORD(J,3) Y= COORD(J,I) Y= COORD(J,3) 
~ 1 --------CALL SUBP ( ... ) 
CALL APNT(X,Y) 
0 ( INMAT ( J) ) 5 4 )>-----------.i 
1 N message 
CALL TEXT( ... ) CALL TEXT('*') 
CALL ESUB 
Cette remarque est également valable pour la sous-routine DUMAT qui 
dessine les atomes bidons. 
VII. 5. Option "TRANSLATION OF AXES". 
46. 
VII. 5.1. Eq~~q~: Initialement le centre du système de référence est situé 
dans la partie inférieure gauche de l'écran. Mais l'utilisa-
teur peut, s'il le souhaite, déplacer l'image. 




Eteindre le menu principal. 
1 
Créer un nouveau menu .• .+ 
. t . +-
RETURN 
Détecter le choix de l'utilisateur 
SCALXY = Il SCALXO Il + Il SCALX 1 Il 
DELTA= SCALXY 
10 
SCALYO = SCALYO - DELTA 
SCALYI = SCALYI - DELTA 
SCALXO = SCALXO - DELTA 
SCALXI = SCALXI - DELTA 
goto CALL BEELD 
SCALYO SCALYO + DELTA 
SCALYI SCALYI + DELTA 
SCALXO = SCALXO + DELTA 
SCALXI = SCALXI + DELTA 
Effacer le dernier menu 
- L'algorithme est incomplet. Nous le complèterons avec l'option 
"TRANSLATION OF MOLECULE". 
47. 
- Les paramètres SCALXO, SCALYO, SCALXI, SCALYI déterminent l'échelle 
de l'écran via l'instruction : CALL SCAL(SCALXO, SCALYO, SCALXI, 
SCALYI). 
DELTA a été fixé arbitrairement à un dixième de l'échelle courante. 
48. 
CHAPITRE VI II ROTATION ET TRANSLATION DE LA MOLECULE. 
VIII. 1. Introduction : 
Dans ce chapitre nous présentons deux options : ROTATION et 
TRANSLATION. La première concerne la rotation de la molécule dans le sys-
tème de référence ainsi que la rotation d'un groupe chimique autour d'une 
liaison. La seconde effectue une translation de la mol écule dans le système 
de référence. 
VIII. 2. Translation. 
Cet te option appelle un module qui présente le menu suivant : 
AXES, MOLECULE et RETURN. L'option "AXES" permet de translater les axes et 
donc l'image de la molécule à l'écran, sans modifier les coordonnées. Cette 
option a dé jà été décrite ci-dessus (VII. 5). 
L'option "MOLECULE " opère une translation des coordonnées moléculaires dans 
le système de réf érence. Avec cette option un nouveau menu apparaît. Ici 
l'utilisateur a deux choix. Ou bien il souhaite une translation d'une unité 
et dans ce cas il indique avec le bic magnétique une des quatre flèches pour 
indiquer le sens du déplacement. Ou bien il souhaite introduire une valeur 
de déplacement et pour ce faire il indiquera l'option "DISTANCE". Ensuite il 
introduira via le terminal la donnée (signée) et répondra à la question 
"Est-ce un déplacement horizontal? (Y= oui, N = vertical)". Rappelons que 
l'image à l'écran est une projection de la molécule dans les plans XY, XZ 
ou YZ. Les coordonnées à modifier dépendent donc du plan de projection 
courant et du sens du déplacement. 
Physiquement tous ces modules ont été rassemblés dans la même sous-routine 
TRANSL. 
î 
Eteindre le menu . 






. , .. 
...-------- i 
Attendre le choix de l'utilisateur. 
1 
goto 
[ -1,] [ t] [ +-] [ "DISTANCE"] [ "RETURN"] 
1 
DIST -1.0 DIST = 1.0 DIST = 1. 0 DIST = -1.0 lire : DIST 
Table de décision 
IXYZ 2 3 
déplacement goto goto goto 
horizontal 160 165 165 
déplacement goto goto goto 
vertical 170 160 170 
i60: 165 
Pour chaque atome faire: Pour chaque atome faire: 
COORD(I,1) = COORD(I, 1) 
+ DIST 
VIII. 3. Rotation: 
COORD(I,2) = COORD(I,2) 
+ DIST 
Reconstruire l'image. 
Le module appelé présent e un nouveau menu MOLECULE 
GROUP 
RETURN 
Effacer le menu. 
l 
170 
Pour chaque atome faire: 
COORD(I,3) = COORD(I,3) 
+ DIST 
et appelle en fonction du choix de l'utilisateur, les modules correspondants. 
Physiquement tous ces modules sont dans la sous-routine ROTAT. 
50. 
,,, 
A. Ontion "MOLECULE" _c ______________ _ 
A. 1. Fonction 
Effectuer une rotation de la molécule autour d'un axe qui est 
perpendiculaire au plan de projection courant et passant par le milieu de 
la molécule. 
A.2. Algorithme général 
f 
Effacer le menu précédent. 






Sélectionner les deux valeurs de l'indice J de la matrice 
C00RD(I,J) en fonction du plan de projection courant. 
Calculer l es coordonnées d'un point fictif situé au milieu 
de la molécule. 
-t 
[:'Attendre l e choix de l'utilisateur. 
~~~~-
TETA= 10.0 TETA= -10.0 TETA= 5.0 TETA= -5.0 lire TETA 
Effacer 
le menu. 
degrés - radians l 
Pour chaque atome faire : 
- une translation du milieu de la molécule vers le centre 
du système de référence. 
- une rotation d'angle TETA 
( 
C00RD (I,J) ) = ( C0S(TETA) 
C00RD (I,J') -SIN(TETA) 
- une translation inverse. 
Reconstru i re l'image. 




B. Option _"GROUPE" 
B. 1. Fonction 
liaison 
Réaliser la rotation d'un groupement chimique autour d'une 
Cette liaison étant définie par deux atomes : l'un "fixe" et 
l'autre "mobile". Nous avons également considéré le cas où le groupement 
chimique est lié par deux liaisons à la molécule. Dans ce cas la rotation 
se fera autour d'un axe passant par les deux atomes "mobiles" des liaisons. 
Notons que cette option ne peut fonctionner correctement ue si les liai-
sons entre les atomes ont été indiquées lors de l'introduction des données. 
B.2. Algorithme général 
N 
i 
Effacer le menu précédent. 
1 
Initialiser les vecteurs IGROUP(I) et IPRES(I). Le premier 
contiendra le numéro des atome s appart enan~ au groupe chimique. 
Le dernier indiquera si un atome appartenant au groupe est 
d é jà stocké dans le vecteur IGROUP(I). 
1 
"Le groupe est-il fixé à un atome fixe?" 
10 
Ecrire à l'écran "Touch the fixed atom of the bond". 
1 
(:Attendre le choix de l'utilisateur. 
1 
Identifier l'atome IFIXI 
Effacer le menu. 
l 
',I l 
Ecrite à l'écran "Touch the mobile atom of the bond". 
1 
tAttendre le choix de l'utilisateur. 
1 
Identifier l'atome IMOBI 
1 
Initialiser IGROUP(I) = IMOBI 
IPRES(IMOBI) = 1 
52. 
NATGR le nombre d'atomes du groupe trouvés. 
IFIX2 = 0 
Ecrire à l'écran: "Touch the fixed atom of the first bond". 
1 
CAttendre le choix de l'utilisateur. 
1 
Identifier l'atome IFIXI 
. 1 
Effacer le menu. 
Ecrire à l'écran "Touch the mobile atom of the first bond". 
l 
CAttendre le choix de . l'utilisateur. 
1 
Identifier l'atome IMOBI 
1 
Effacer le menu. 
Ecrire à l'écran "Touch the fixed atom of the second bond". 
1 
(:.Attendre le choix de l'utilisateur. 
1 
Identifier l'atome IFIX2 
1 
Effacer. 
Ecrire "Touch the mobile atom of the second bond". 
1 
CAttendre le choix de l'utilisateur. 
1 
Identifier l'atome IMOB2 
i 
Initialiser IGROUP(I) = IMOBI 
IGROUP(2) = IMOB2 
IPRES (IMOB 1) 1 
IPRES(IMOB2) = 1 
NATGR = 2 
Recherche des autres atomes du groupe 
1 
I = 1 t -------





! -------J = J + 1 






( IPRES(MBOUND( ... )) = 
jN 
NATGR = NATGR + 
0 ;•O:::._ ____ -'T".__--.J 
IFIX2 ~~0-----. 
0 
IGROUP(NATGR) = MBOUND(J,IGROUP(I)) 
IPRES(MBOUND( ... )) = 1 
1 
Lire l'angle de rotation via le terminal. 
1 
53. 
Calculer la matrice de transformation orthogonale dont les 
éléments sont donnés par les cosinus directeurs des trois 
vecteurs Ul, U2 et U3. 
Translater le groupe au centre du système de référence. 
Opérer une transformation orthogonale inverse sur le groupe. 
1 
Faire la rotation du groupe autour de la liaison ou l'axe. 
1 






( "Rotation de la même liaison ?" 
l N 
54, 
CHAPITRE IX LES ENTREES ET LES SORTIES. 
IX. 1. Les Entrées : 
Deux options sont offertes. La première "DATA INPUT" permet 
d'introduire la Z-matrice soit par terminal soit par carte. L'organisation 
des données et leurs formats sont décrits au chapitre N.3. Dès que les 
données sont introduites, les coordonnées cartésiennes sont calculées (sous-
routine INPUT). 
La deuxième option "SPIRAL MOLECULE" permet d'introduire les 
données nécessaires à la génération des coordonnées cartés i ennes d'un poly-
mère diatomique hélicé. Rappelons que la Z-matrice est un peu particulière. 
Quatre atomes bidons supplémentaires y sont définis et occupent les posi-
tions 1, 2, 5 et 6 de la Z-matrice. L'utilisateur ne doit pas les définir 
mais peut les utiliser comme point de repère. Il doit toutefois tenir compte 
de leur existence lorsqu'il construit l'unité monomérique. Leur rôle est 
décrit au chapitre V. 2. (sous-routine HELICE). 
IX. 2. Les Sorties : (sous-routine OUTPUT) 
suivantes 
Cette option permet d'imprimer au choix l'une des données 
la Z-matrice, les coordonnées cartésiennes des atomes ou des 
atomes bidons ainsi que les di~tances interatomiques. Excepté pour la 
Z-matrice, l'utilisateur a le choix entre deux formats d'impression: un 
format "F" c-à-d F 12.8 et un format "D" c-à-d D 22.15. L'option "FOROO6.DAT" 
permet de créer un fichier contenant le nombre d'atomes (12), les atomes 
bidons exclus, et les coordonnées cartésiennes de ces atomes (D 23.16). 
Tous les calculs sont effectués en double précision, ce qui 
signifie que l'utilisateur dispose de seize chiffres par nombre. Toutefois 
il devra répondre à la question suivante : "Voulez-vous maintenir tous les 
ch i ff re s -significatifs des coordonnées?''. Si la réponse est négative il 
répondra à la question: "Combien de chiffres significatifs voulez-vous?". 
Après quoi toutes les coordonnées cartésiennes sont arrondies et tronquées 
de manière à contenir le nombre de chiffres significatifs souhaité (sous-
routine ZERO). 
,, .. 
Append,lce A PRINCIPALES VARIABLES ET LEUR SIGNIFICATION. 
COORD(I,J) Matrice contenant les coordonnées cartésiennes des atomes · 
(I = 1, ... ,50 ; J = 1,2,3) . 
NAT : Nombre d'atomes dans la molécule (atomes bidons inclus). 
55. 
BONDL(I) : Vecteur contenant les longueurs de liaison entre un atome I et 
un atome J. 
ALPHA(I) : Contient pour chaque atome I l'angle IJK. 
BETA(I) : Contient pour chaque atome I l'angle dièdre IJKL. 
IATOMS : Nombre d 'atomes dans la molécule (atomes bidons exclus). 
INMAT(I) : Variable contenant le numéro atomique de l'atome I. 
IZ(I,J) : Matrice où pour chaque atome I la variable : 












auquel il est lié 
définissant l'angle -IJK 
définissant l'angle dièdre IJKL. 
SCALXO, SCALYO, SCALXI, SCALYI : Paramètres d'échelle destinés à l'écran. 
IXYZ : Indique le plan dans lequel la molécule est projetée : 
IXYZ plan zx 
IXYZ = 2 plan XY 
IXYZ = 3 plan ZY 
IDUMAT : Indique s l. les atomes bidons sont dessinés à l'écran ou pas. 
IAXES Indique s l. les axes de référence sont dessinés à l'écran ou pas. 
IBOND Indique si les liaisons sont dessinées à l'écran ou pas. 
ISCRAT : Indique si seulement quelques atomes sont dessinés à l'écran ou 
si tous les atomes de la molécule sont dessinés. 
IATSCR(I) Vecteur contenant les numéros des quelques atomes que l'utili-
sateur souhaite dessiner à l' écran. 
MBOUND(I,J) : Matrice permettant de faire la description topologique de la 
molécule. 
L'élément MBOUND(I,J) contient le numéro de l'atome avec 
lequel l'atome I fait une liaison. 
56. 
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NEANT - DKO : [ 1, 1] GLIB/LB) 
OUTPUT - DD : ZERO - DKO : [ 1 ,l] GLI B/ LB ) 
VEC - DD : VPROD - DD : ARCOS - (Bl,B2)) 
GEVEN - DKO : [ 1, I] GLIB/LB) 
B2 .FCTR (DD XYZPL - DD : DUMAT - DD : AXES - DD : BOND - DKO [ 1,1] 








.FCTR ( (DD 
.FCTR (DD 
.FCTR (DD 
BEELD - DKO : [ 1, 1] GLIB/LB - (Cl ,C4)) 
SCREAT - DKO : [ 1, I] GLIB/LB), (DD : SCREEN - DKO :[ 1, I] 
GLIB/LB), C2) 
ROTAT - DKO : [ 1, l] GLIB/LB), (DD : TRANSL - DKO : [ 1, 1] 
GLIB/LB),C3) 
SCHAAL -DKO : [ 1, l] GLIB/LB) 
KOORD - ((DD INPUT - DKO : [ 1, 1] GLIB/LB), (CS))) 
es .FCTR (DD HELICE - DKO [ 1, 1] GLIB/LB) 
.END 
Link 
> ASN DK2 = DD 
> TKB 
TKB> DK2 -. MOLGT, X/SR = DK2 
OPTIONS : 
> COMMON = DFILE RW 
> / / 






REMARQUES A PROPOS VE L'ACTION: 
"ATTENDRE LE CHOIX VE L'UTILISATEUR". 
La séquence d'instructions · qui réalise cette action est la 
CALL LPEN(IH,IT) 
IF(IH.EQ.O) GO TO 
GO TO ( ... , ... ) IT 
GO TO 1 
58. 
Où IH est une variable qui prend la valeur une lorsqu'il y a une interaction 
entre le bic magnétique et l'écran et qui a la valeur nulle lorsqu'aucune 
interaction n'a lieu. IT est une variable qui prend la vileur de l'identifi-
cateur de l'image avec laquelle il y a eu une interaction. 
En réalisant cela par exemple dans la sous-routine SCHAAL, 
lorsque l'utilisateur indique une des deux options INCREASE ou DECREASE , il 
voit le dessin s'agrandir ou diminuer non pas une fois mais deux! Cela est 
dû au fait que l'utilisateur maintient le bic magnétique pendant un certain 
temps contre l'écran. Pour remédier à cette situation nous avons ajouté un 
test : 
CALL LPEN (IH,IT) 
IF(IH.EQ.O) GO TO 
IF(ITEST .EQ. 1) GO TO 2 
ITEST = 1 
GO TO ( ... ' ... ) IT 
2 ITEST =O 
GO TO 
Où la variable ITEST est initialisée à zéro. 
Cette parade est inefficace dans le ca s des modules de contrôle 
où deux, trois ou quatre "boucles d'attente" se su ivent de très près. En 
effet, pendant le temps que l'utilisateur choisit un premier atome dans le 
but de connaître par exemple un angle, le processeur a le temps de sortir 
de la boucle et de traverser les deux boucles d'attente suivantes. Et par 
conséquent les trois atomes déterminant un angle sont identiques ! 
'" 
Pour y remédier nous avons procédé comme suit 
IHIT = 0 
CALL LPEN(IH,IT) 
IF(IH.EQ.0) GO TO 
IHIT = IHIT + IH 
IF(IHIT.LE.6) GO TO 1 
IHIT =O 
2 CALL LPEN(IH,IT) 
IF(IH.EQ.O) GO TO 2 
IHIT = IHIT + IH 




Appe.ncüc.e. V 1. LES IVENTIFICATEURS V'IMAGE UTILISES. 
1 - 23 menu du programme MOLGT 
24 - 30 menu de la sous-routine INPUT 
31 ensemble des atomes bidons 
33 un m1.n1. système d'axes ; sous-routine XYZPL 
34 ensemble des liaisons ; sous-routine BOND 
35 système d'axes de référence 
40 - 50 menu de la sous-routine SCREEN 
51 - 53 menu de la sous-routine SCHAAL 
54 - 62 .. menu de la sous-routine TRANSL 
70 75 menu de la sous-routine ROTAT 
80 - 95 menu de la sous-routine OUTPUT 
100 - 101 menu de la sous-routine NEANT 
110 - 135 menu de la sous-routine GEVEN 
200 - 249 les atomes 
2. TABLEAU INDIQUANT DANS QUELLES SOUS-ROUTINES SONT UTILISES LES 
IDENTIFICATEURS D'IMAGE. 
<YJ ~ X 
~· ~ X 
X 
~ 0 X 
-~ 
X X 
~ X X J;><t. O.y 
X X 
✓¾ "'-~ X X ~ X ¾ ~ X ~ X X X X X ~ ~ X X X X X ~ X X ~ '11 X ~ ~ X 
("') 0 0 ("') N li"\ li"\ 
-
li"\ O'I 
N ("') li"\ li"\ \.0 r--- O'I 0 ("') ..;:t 
- -
N 
1 1 1 1 1 1 1 




("') ..;:t li"\ 0 
-
..;:t 0 0 
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